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Ⅰ 研究の成果(1000字 程度)
(図表も含 めて分か りやす く記入のこと)
芳香族炭化水素の燃焼、PAHs生成過程の化学反応を理解することは、高効率 ・クリー ンな
燃焼技術を開発するために必要不可欠である。本研究では,衝撃波管とLIFを組み合わせた新
しい高温化学反応の測定装置の開発を行い、芳香族燃焼において重要な反応を研究する。本年
度は、装置の開発及び OH + Aromaticsの速度論研突を主に行った。
Figure1に測定結果の例を示す。CCD画像中において、色の濃さが蛍光強度に対応 してい
る。蛍光の立 ち上が りはHNO3の熱分解によるOHの 生成 を示 している。その後見 られる
蛍光強度の減少は、OH + benene, tolueneの反応 たよるOHの 減衰である。得 られたLIF
強度の時間変化か ら擬一次反応速度定数を求めた。Figure 2に二次反応速度定数のアレニウス
プロットを示す。
高温領域における反応磯 構に関 して、量子化学計算、遷移状態理論による考察を行 った。OH
+benzeneのエネルギーダイアグラムをFigure3に示す。可能な経路は水素原子引抜反応 と求
電子付加経 由の置換反応であるが、水素原子引抜反応でフェニルラジカルを生成する経路が支
配的である。OH + toluene は機構が複雑であるが、計算結果から予想される生成物収率は、
benzyl > methylphenyls > phenol > cresolsとな った 。
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